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を提案している O ペプチドは、医薬品の設計などに深い関わりのある重要な生体分子であるo しかし、その立体構造
決定については、 X線結晶解析や核磁気共鳴法といった実験的手法による決定が困難な場合が多いため、計算機シミュ
レーションによる予測手法への要請が高まっている。
本論文で提案されている手法では、ペプチドのアミノ酸配列と一部の原子聞の距離データ(位置関係の制約)を出
発点として、原子の衝突や原子聞の位置関係の制約を手がかりにしながら、そのペプチドが取り得る立体構造を系統
的かっ高速に生成する o 本手法を用いることで、従来の分子動力学法のように探索空間が初期構造に大きく依存する
手法や、モンテカルロ法のように構造を確率的に生成する探索手法を利用する場合に比べ、探索空間をより広範囲に
調べることが可能である。
ペプチドの立体構造を系統的に生成する手法は、回転可能な共有結合の増加に対し探索空間が指数的に増大すると
いう避けがたいデメリットがあるため、これまでは広く研究されていなかった。これに対して、本手法では、距離制
約の効果的な設定や立体配座ライプラリを利用した探索空間の縮小によって、組合せ爆発を低減させることに成功し
ている o また、マスターワーカモデルに基づく並列処理を実装し、大規模な並列計算機上で探索処理が高速に行える
ようにしている。
本論文で提案されている手法の妥当性と有効性は、オピオイドペプチドやチロシンコーナーなど、実用的なペプチ
ドを用いた実験結果により示されている。ペプチドの立体構造を、従来手法に比べより網羅的に、かつ高速に調べる
ことが可能になり、計算機シミュレーションによるタンパク質立体構造研究の発展に大きく貢献している。よって、
博士(工学)の学位論文として価値のあるものと認める o
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